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研究の概要：２次電池を構成する機能材料・機能界面の新規発想に基づく集中的多様化と、機能

発現における基本学理の包括化と深化、体系化を行う。確立された学理を拠り所とした対象の俯

瞰による機能相界面の能動制御やデバイスシステムとしての最適化を行い、将来型高機能２次

電池に向けた現実的方向性を提示する。 
研 究 分 野：化学 
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１．研究開始当初の背景 
(１) 持続可能、永続可能社会への移行の緊急
性に対する問題意識は広く社会に浸透してお
り、その実現に不可欠な次世代のエネルギー
貯蔵変換デバイスの開発が強く望まれている。
特に、自動車用途や電力貯蔵用途を中心とし
た高機能大型２次電池への期待は極めて大き
い。 
(２) 現状の２次電池技術においては、機能電
極材料の選択肢が数種類に限定されており、
これらに適合する機能電解液材料の選択岐は
さらに限定され、ほぼ 1 種類が 25 年以上に
渡って固定して使用され続けている。 
 
２．研究の目的 
 新規発想に基づき、電極・電解液機能材料
群及びこれらの間の形成される機能界面の多
様性を実態ベースで一気に拡大した上で、俯
瞰的・システム的思考を融合してデバイスと
しての全体最適化を行い、次世代２次電池の
現実解を提示する。 

図１ 研究の全体像 

３．研究の方法 
具体的検討事項は大きく(a)新規インター

カレーションホスト材料探索、(b)新規イオン
吸着ホスト材料探索、 (c)新基軸に基づく電解
液材料探索、(d)相界面形成機構解析及び能動
制御手法確立、(e)新規高機能エルギー貯蔵シ
ステム創製、の五つに添った形で明確に整理・
集約する。あくまでも新基軸に基づく新規機
能材料と新規機能相界面に対する視点を中心
におき、材料の組み合わせにより劇的に変化
する電気化学特性とを体系的に関連づけるこ
とにより、材料探索、現象の理解の深化、界面
の能動的制御、新奇デバイス構築による応用
展開をシームレスに行う。 

図２ 具体的方法論 

  
４．これまでの成果 
(１) Hydrate melt型水溶液が 4Vを超える極
めて広い電位窓を有し、現用のリチウムイオ
ン電池と同等以上の性能を実現できる見通し
を得た。全ての水分子がリチウムイオンに対
して配位状態となっている特殊構造が機能の
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起源であることを確認した。現状のリチウム
イオン電池の高性能化を大幅な低コスト化と
同時に実現するばかりでなく、生産工程から
投資・維持費とも極めて高額なドライルーム
が撤廃される可能性を提示する画期的結果で
ある。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
図３ ハイドレートメルトが創成する新電池技術領域 

 
(２) 二次電池用正極活物質の充放電容量を
増大させる孤立酸素 2p 軌道を遷移金属酸化
物中に効率的に導入する手法として、遷移金
属欠陥を層状酸化物に生成することが有効で
あることを見出した。遷移金属欠陥は可動カ
チオンと 3 次元クーロン引力ネットワークを
形成し、充電状態の構造を安定化する機能性
も併せ持つことから、今後の材料設計におけ
るトレンドになり得る。 
 

 

 

 

 

 

 

 

図４ 欠陥が同時誘起する過剰容量と相安定性 

 
（３）層状化合物の層間にイオンと水分子が
閉じ込められた場合、水分子が電場を過剰遮
蔽、すなわち負の誘電率を持ち、大きな静電
容量を持つキャパシタ電極を実現できること
を発見した。双極子分極が外部電場と共鳴し
て増幅されることが分かり、ルイス酸性の強
いカチオンがこの共鳴効果を発現しやすいこ
とが示された。水和圏を連続体として扱う
Stern モデルを大幅に改良する必要があるこ
とを提示する学術的にも重要な成果である 
 
５．今後の計画 
軟 X 線吸収・発光分光や第一原理分子動力

学計算によるフロンティア電子軌道準位の評
価、さらには酸化・還元時の分解反応経路の
特定を行うことで、発見した様々な新規電気
化学機能やその阻害因子の本質的起源を解明
する。得られた知見をもとに、更なる高機能
材料の設計・開発を行い、これらを最適に融
合した将来型高機能２次電池に向けての、現
実的方向性を提示する。 
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